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摘要 科学 研究 的 目的 是 发 现 基 本 原理 和 解决 实际 问题 。 尽 管 人 类 在 发 现 基本 原理 和 解决 实际 问题 上 已 经 取 
得 了 巨大 成 就 ， 但 有 效 工 具 和 有 效 科 研 组 织 模式 的 缺乏 仍然 是 制约 科研 效率 的 主要 瓶颈 。 人 工 智能 CAD) 的 
迅速 发 展 为 改变 这 种 状况 提供 了 新 的 可 能 。 近 年 来 ， 深 度 学 习 方法 在 科学 研究 领域 大 放 异 彩 ， 不 仅 助 力 解决 
了 一 些 核 心 科学 问题 ， 扩 展 了 科学 方法 ， 也 开始 带动 科学 研究 从 传统 的 “作坊 模式 ”转向 “平台 模式 ”。 目 
前 ， 我 国 已 在 人 工 智能 驱动 的 科学 (AI for Science) 领域 打下 良好 基础 ， 应 把 握 机 遇 ， 争 取 引 领 科 技 创 新 ， 
为 人 类 的 科技 发 展 作出 贡献 。 
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科学 研究 有 2 个 主要 目的 : 发 现 基 本 原理 ， 如 发 。 律 ， 在 此 基础 上 将 行星 运动 问题 归结 为 一 个 常 微分 方 
现行 星 运 动 规律 和 量子 力学 原理 ; 解决 实际 问题 ,如 ”” 程 问题 并 推导 出 行星 运动 三 定律 。 这 里 原始 的 科学 发 
解决 工程 和 工业 中 出 现 的 问题 。 科 学 研究 有 2 种 主要 ” 现 是 开 普 勒 做 出 的 ， 但 他 并 不 理解 其 背后 的 原因 。 牛 
方法 : 开 普 勒 范 式 ， 即 数据 驱动 的 方法 ; 牛顿 范式 ， ” 顿 进一步 发 现 了 缘 后 的 基本 原理 ,这 些 原理 进而 可 用 
即 基本 原理 驱动 的 方法 。 前 者 最 好 的 例子 是 行星 运动 — 于 许多 其 他 问题 。 

三 定律 的 发 现 ， 即 开 普 勒 通过 分 析 观 察 数据 发 现 了 这 从 实际 应 用 的 角度 来 看 ， 在 量子 力学 建立 之 后 ， 
些 规律 。 后 者 最 好 的 例子 是 牛顿 对 行星 运动 三 定律 的 。” 寻找 基本 原理 的 任务 已 经 基本 完成 。 早 在 1929 年 ， 狄 
解释 和 运用 。 和 牛顿 提出 了 力学 第 二 定律 和 万 有 引力 定 。” ”拉克 就 宣称 ,“ 大 部 分 物理 学 和 整个 化 学 的 数学 理论 


* 本 文 借鉴 了 笔者 2023 年 12 月 1 日 发 表 在 SI4M News 上 的 论文 41for Science 的 部 分 内 容 ， 并 在 此 基础 上 修改 、 扩 写 而 成 。 
修改 稿 收 到 日 期 : 2023 年 12 月 27 日 


10 |2024 年 .第 39 卷 .第 1 期 


所 需要 的 基本 物理 定律 已 经 完全 被 人 们 所 知 ， 困 难 在 
于 这 些 定律 的 精确 应 用 导致 方程 过 于 复杂 而 无 法 求 
解 "。 他 的 断言 不 仅 适 用 于 化 学 ， 也 适用 于 生物 学 、 
材料 科学 ， 以 及 所 有 其 他 不 涉及 高 能 物理 的 自然 科学 
与 工程 学 科 。 在 实际 情况 中 ， 通 常 不 必 深 入 到 量子 力 
学 层面 ， 而 可 以 使 用 一 些 简 化 的 基本 原理 ， 如 气体 动 
力学 的 欧 拉 方 程 和 流体 力学 的 纳 维 一 斯 托 克 斯 方程 。 

对 于 应 用 数学 家 来 说 ,一 方面 有 了 这 些 基 本 原 
理 ， 所 有 的 自然 科学 和 相关 的 工程 问题 都 可 以 归结 为 
数学 问题 ， 再 具体 而 言 是 常 微分 方程 或 偏 微分 方程 问 
题 。 男 一 方面 ， 在 开发 出 有 效 的 工具 之 前 ， 为 了 解决 
实际 问题 ， 科 学 家 只 能 大 幅度 简化 或 彻底 忽略 这 些 基 
本 原理 。 

冯 “' 详 伊 曼 认 识 到 计算 机 和 数值 算法 应 该 提供 一 
种 利用 这 些 基本 原理 解决 实际 问题 的 通用 方法 ， 这 是 
一 个 重大 进展 。 沿 着 这 个 方向 ， 人 们 提出 了 许多 求解 
这 些微 分 方程 的 数值 算法 ， 如 有 限 差分 、 有 限 元 和 谱 
方法 。 这 些 算法 的 基本 出 发 点 是 一 般 函 数 可 以 用 多 项 
式 或 分 片 多 项 式 逼 近 。 这 些 工作 的 影响 是 巨大 的 。 今 
天 ， 科 学 计算 已 经 成 为 现代 技术 和 工程 科学 的 基础 。 
许多 学 科 ， 如 结构 力学 、 流 体力 学 和 电磁 学 ， 由 于 引 
入 数值 算法 而 发 生 了 彻底 改变 。 


1 科学 研究 的 基本 问题 


目前 ， 科 学 研究 中 并 非 所 有 问题 都 得 到 了 解决 。 
例如 研究 材料 的 性 能 和 设计 、 药 物 设计 、 内 燃 机 设 
计 ， 以 及 许多 控制 问题 仍然 远 远 做 不 到 使 用 基本 原理 
来 解决 。 在 这 些 领域 ,理论 工作 往往 与 现实 世界 相去 
其 远 ， 现 实 世 界 的 问题 必须 通过 试 错 或 靠 经 验 来 解 
决 。 这 导致 科学 研究 效率 低下 ， 相 关 领 域 的 技术 提升 
进展 缓慢 。 

所 有 这 些 “ 困 难 ” 问 题 都 有 一 个 共同 特点 ， 即 它 
们 依赖 于 多 个 独立 变量 。 所 以 ， 这 些 困 难 实际 来 自 维 
度 灾难 。 以 量子 力学 的 醉 定 读 方 程 为 例 ， 忽 略 对 称 
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性 ， 波 函数 中 独立 变量 的 个 数 是 粒子 数量 的 3 倍 ， 所 
以 10 个 电子 的 系统 虽然 是 非常 简单 的 体系 ， 但 其 对 应 
的 30 维 空间 偏 微分 方程 却 已 经 非常 复杂 ! 


2 人 工 智能 为 科学 计算 提供 新 的 解决 方法 


深度 学 习 在 图 像 分 类 、 图 像 生成 和 围棋 等 方面 取 
得 了 极 大 的 成 功 。 这 些 都 是 标准 的 人 工 智能 问题 ,但 
从 数学 角度 来 看 ， 这 些 问 题 其 实 是 函数 逼近 、 概 率 分 
布 的 允 近 和 采样 ， 以 及 求解 贝尔 曼 方 程 的 问题 。 而 所 
有 这 些 都 是 应 用 数学 ， 尤 其 是 计算 数学 长 期 面临 的 典 
型 问题 。 不 同 之 处 在 于 ， 这 些 人 工 智能 问题 比 应 用 数 
学 中 处 理 的 问题 维度 要 高 得 多 。 以 图 像 分 类 问题 为 
例 ， 这 里 的 自 变量 是 图 像 ， 每 个 像素 都 是 1 个 自由 度 。 
因此 ，1 张 32x32 像素 的 彩色 图 片 有 3 072 个 自由 度 。 
换 句 话说 ， 这 个 问题 的 维度 是 3 072. 

深度 学 习 在 这 些 高 维 问 题 上 取得 的 成 功 提示 深度 
神经 网 络 可 能 是 有 逼近 高 维 函 数 更 有 效 的 工具 。 虽 然 目 
前 还 没有 建立 起 一 个 完整 的 深度 学 习 的 数学 理论 ， 但 
已 经 取得 了 一 些 重 要 进展 和 直观 了 解 。 首 先 ， 神 经 网 
络 就 是 一 类 特殊 的 函数 。 如 果 使 用 规则 网 格 上 的 分 片 
线性 函数 来 通 近 一 个 函数 ， 其 误差 与 网 格 大 小 的 平方 
成 正比 。 这 正 是 维度 灾难 的 根源 : 随 着 维度 的 增加 ， 
同样 网 格 大 小 所 需要 的 格 点 个 数 呈 指数 增长 。 不 仅 基 
于 分 片 线性 函数 的 逼近 是 这 样 ， 所 有 基于 固定 基 函 数 
的 通 近 方法 都 是 这 样 。 如 果 利 用 神经 网 络 函 数 来 和 逼 近 
一 般 的 函数 ， 那 么 至 少 在 某 些 情况 下 ， 可 以 证 明 其 和 逼 
近 精 度 不 会 随 着 维度 的 增加 而 恶化 ， 就 跟 计 算数 值 积 
分 的 蒙特 卡 罗 (Monte Carlo) 方法 一 样 所 。 

这 个 观察 结果 有 着 广泛 的 意义 。 因 为 函数 是 最 基 
本 的 数学 对 象 之 一 ， 所 以 一 个 新 的 高 维 函 数 逼近 工 具 
将 对 许多 不 同 的 领域 产生 深远 影响 。 特 别 是 ， 深 度 学 
习 应 该 有 助 于 解决 之 前 讨论 过 的 那些 受 维度 灾难 困扰 
的 问题 。 这 是 人 工 智 能 驱动 的 科学 (AI for Science) 
的 出 发 点 。 
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专题 : 大 力 推进 科研 范式 变革 


这 方面 最 成 功 的 例子 是 预测 蛋白 质 结 构 的 
AlphaFold 算 法 。 蛋 白质 结构 是 生物 学 最 基本 的 问题 之 
一 。 研 究 蛋 白质 结 构 的 基本 方法 是 首先 最 小 化 整个 蛋 
白质 一 溶剂 系统 的 总 势能 。 但 2 个 主要 的 困难 限制 了 
这 种 方法 的 成 功 : 获得 精度 足够 高 的 势能 函数 ， 以 及 
该 函数 景观 的 复杂 性 。 科 学 家 也 曾 尝试 过 数据 驱动 的 
方法 ,但 其 成 功 仅 限于 预测 二 级 结构 ， 如 a- 螺 旋 和 B- 
折 厂 。 通 过 充分 利用 蛋白 质 序列 数据 集 及 最 先进 的 深 
度 学 习 模 型 ，DeepMind 公司 开发 了 AlphaFold2 算法， 
它 以 非常 优雅 的 方式 基本 解决 了 蛋白 质 结构 问题 1。 
这 项 研究 震惊 了 世界 。 

AlphaFold2 是 纯粹 数据 驱动 的 方法 。 但 这 并 不 意 
味 着 AI for Science 是 一 个 纯粹 数据 驱动 的 研究 范式 。 
事实 上 ， 科 学 研究 遵循 如 前 所 述 的 基本 原理 或 第 一 性 
E, M AI for Science 的 一 个 主要 组 成 部 分 是 用 人 工 
智能 方法 为 这 些 基 本 原理 开发 更 高 效 的 算法 或 近似 模 
这 方面 ， 最 著名 的 例子 是 分 子 动力 学 。 分 子 动 
力学 是 生物 学 、 材 料 科学 和 化 学 的 基本 工具 ， 其 思想 
是 通过 计算 体系 中 原子 的 动态 轨迹 来 研究 分 子 和 材料 
的 性 质 。 原 子 运动 遵循 牛顿 定律 ， 困 难 的 部 分 来 自 于 
模拟 原子 之 间 的 相互 作用 力 或 势能 函数 。 经 验 势 函数 
的 方法 是 尽 可 能 地 猜 出 原子 间 势 能 函数 的 函数 形式 ， 
然后 用 一 些 实验 或 第 一 性 原理 计算 出 的 数据 来 拟 合 其 
中 的 参数 。 虽 然 这 种 方法 可 以 提供 一 些 帮助 ， 但 作为 
一 个 研究 特定 体系 的 定量 工具 ， 它 是 不 可 靠 的 。1985 
年 ，Car 和 Parrinello 开 发 了 第 1 个 基于 第 一 性 原理 的 
人 工 智能 方法 : 通过 使 用 量子 力学 模型 (如 密度 泛 函 
理论 ) 来 实时 计算 原子 之 间 的 作用 力 。 这 种 方法 能 够 
以 第 一 性 原理 的 精度 来 模拟 特定 体系 。 但 在 实践 中 ， 
效率 是 一 个 瓶 贷 。 由 于 效率 的 限制 ， 只 能 用 这 种 方法 
来 处 理 含 数 千 个 原子 的 体系 。 

机 器 学 习 提出 了 一 种 新 的 范式 。 在 这 个 新 的 范式 
下 ， 量 子 力学 仅 用 于 提供 数据 。 基 于 这 些 数据 ， 可 以 
使 用 机 器 学 习 方法 来 得 出 原子 间 势 能 函数 的 精确 近 
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似 ， 然 后 就 像 使 用 经 验 势 能 函数 一 样 将 其 用 于 分 子 动 
力学 模拟 。 

为 了 使 这 个 策略 真正 有 效 ， 必 须 处 理 2 个 重要 问 
Bi. CD 网 络 架构 。 它 应 该 是 可 拓展 的 ， 并 且 遵 循 物理 
学 基本 规律 。 可 拓展 性 能 够 在 小 体系 上 做 机 器 学 习 并 
将 结果 应 用 于 更 大 的 体系 。 这 个 问题 在 Behler 和 
Parrinello 两 位 科学 家 的 经 典 工作 中 得 到 了 解决 。 遵 循 
物理 规律 意味 着 必须 保持 对 称 性 、 守 恒 律 、 不 变性 和 
其 他 物理 约束 。 在 势能 函数 这 个 问题 中 ， 需 要 考虑 的 
主要 是 平移 、 旋 转 和 置换 不 变性 。 这 可 以 通过 使 用 一 
个 般 入 网 络 来 实现 ， 该 网 络 将 原子 位 置 的 信息 映射 到 
一 组 保持 对 称 性 的 函数 上 外 。 然 后 再 通过 一 个 台 近 网 
络 来 拟 合 势能 函数 。@ 数据 有 关 。 一 方面 ， 如 果 希 望 
机 融 学 习 方 法 产生 的 势能 函数 在 所 有 感 兴趣 的 实际 场 
景 中 都 与 原始 的 量子 力学 模型 一 样 精确 可 靠 ， 那么 训 
练 数据 集 就 需要 能 够 对 所 有 这 些 不 同 场景 都 具有 充分 
的 代表 性 。 男 一 方面 ， 由 于 标注 数据 是 用 量子 力学 模 
型 计算 出 来 的 ， 而 这 些 计 算是 比较 昂贵 的 ， 所 以 希望 
数据 集 尽 可 能 小 。 这 就 需要 一 种 自 适 应 数据 生成 算 
法 ， 它 能 够 帮助 人 工 智能 在 学 习 过 程 中 动态 生成 “最 
优 ” 数 据 集 。 

ELT 算 法 就 是 为 了 解决 这 个 问题 中 。 它 由 探索 
(exploration) 、 标 注 (labeling) 和 训练 (training) 3 
个 部 分 组 成 ， 因 此 得 名 ELT。ELT 可 以 从 没有 数据 和 
粗 烙 的 初始 势能 函数 开始 。 在 探索 过 程 中 ， 使 用 一 些 
采样 算法 (如 某 种 分 子 动力 学 方法 ) 来 探索 不 同 的 原 
子 构象 。 对 于 遇 到 的 每 个 构象 ， 可 以 计算 出 一 个 指标 
值 来 查看 是 否 需要 对 其 进行 标注 。 然 后 将 标注 好 的 数 
据 添加 到 训练 数据 集中 ， 并 基于 它 定期 更 新 对 势能 函 
数 的 逼近 。 

该 算法 的 关键 在 于 采样 方案 和 如 何 计 算 指 标 值 。 
采样 方案 的 基本 思想 是 仅 探索 实际 感 兴 趣 且 缺乏 足够 
多 的 训练 数据 的 构象 空间 。 指 标 值 的 关键 在 于 判别 哪 
些 构象 附近 还 缺乏 足够 多 的 训练 数据 。 对 于 后 者 ， 


ELT 方 案 采 用 的 方案 是 训练 一 组 近似 势能 函数 。 这 组 
近似 势能 函数 之 间 的 标准 差 定义 为 指示 函数 。 对 当前 
采样 到 的 构象 ， 如 果 其 指示 函数 值 超过 了 闵 值 ， 就 对 
该 构象 作 标注 。 其 背后 的 逻辑 是 ， 如 果 这 个 构象 附近 
有 足够 多 的 训练 数据 ， 那 么 不 同 网 络 预测 的 势能 函数 
值 都 应 该 非常 准确 且 彼 此 接近 。 大 的 标准 差 表明 附近 
没有 足够 多 的 训练 数据 ， 因 此 应 该 对 当前 构象 进行 标 
注 并 加 到 训练 数据 集中 。 对 于 采样 算法 ， 选 择 带 偏差 
的 分 子 动力 学 ， 其 中 偏差 势 函 数 由 当前 对 势能 函数 的 
逼近 来 定义 ， 并 由 其 准确 性 的 置信 区 间 大 小 来 定义 权 
重 。 其 背后 的 逻辑 是 ， 如 果 当 前 已 经 得 到 的 势能 函数 
在 一 个 区 域 范 围 足 够 准确 ， 那 么 应 该 离开 这 个 区 域 而 
到 其 他 地 方 进行 采样 。 

有 了 这 些 主要 组 件 ， 确 实 可 以 为 一 大 类 (如 果 不 
是 全 部 的 话 ) 原子 体系 提供 具有 第 一 性 原理 精度 的 势 
能 函数 。 所 得 的 模型 称 为 深度 势能 分 子 动力 学 (deep 
potential molecular dynamics，DeePMD)。 它 是 一 个 可 
靠 的 、 具 有 第 一 性 原理 精度 的 原子 模拟 工具 。 结 合 高 
性 能 计算 ， 它 将 以 第 一 性 原理 精度 分 子 动力 学 模拟 的 
能 力 从 只 能 处 理 数 千 个 原子 的 体系 扩展 到 处 理 170 亿 
个 原子 的 体系 中 。DeePMD 软件 包 DeePMD-kit 也 大 大 
降低 了 DeePMD 的 使 用 门槛 四 。 

类 似 的 想法 可 以 应 用 于 其 他 物理 模型 。 例 如 ， 可 
以 用 高 度 准 确 的 量子 化 学 计算 数据 来 训练 更 通用 、 更 
准确 的 密度 泛 函 模型 。 还 可 以 开发 更 准确 、 更 可 靠 的 
粗 粒 化 分 子 动力 学 模型 ， 以 及 更 准确 的 动力 学 方程 的 
和 矩阵 模型 等 。 事 实 上 ， 机 器 学 习 正 是 过 去 多 尺度 、 多 
物理 建 模 所 缺少 的 工具 中。 

除了 基本 原理 的 模型 之 外 ， 人 工 智能 方法 还 可 以 
提供 更 高 效 、 更 准确 的 反 演算 法 ， 从 而 增强 实验 表征 
能 力 。 先 前 讨论 过 的 基于 人 工 智 能 的 算法 可 以 为 正 问 
题 提 供 更 逼真 、 更 准确 的 数据 ， 而 神经 网 络 中 的 可 微 
分 结构 可 以 帮助 设计 解决 反问 题 的 优化 或 采样 算法 。 
这 项 工作 仍 处 于 早期 阶段 ， 但 它 是 一 个 有 巨大 发 展 空 
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间 的 方向 。 

人 工 智 能 方法 还 有 可 能 改变 人 们 利用 文献 和 现 有 
科学 知识 的 方式 。 文 献 和 现 有 科学 知识 是 科研 灵感 的 
主要 来 源 之 一 。 然 而 ， 利 用 好 这 些 资源 也 是 一 个 非常 
艰巨 的 任务 : 需要 从 大 量 信息 中 挖掘 出 相关 文献 和 知 
识 ， 并 需要 花 大 量 时间 来 阅读 和 研究 它们 。 然 而 ， 可 
以 利用 人 工 智能 数据 库 和 大 语言 模型 来 收集 和 整合 这 
些 信 息 并 更 有 效 地 查询 这 些 信息 。 原 则 上 ， 对 于 感 兴 
趣 的 任何 研究 课题 ， 都 可 以 使 用 人 工 智能 工具 快速 总 
结 文献 中 的 相关 信息 及 其 来 源 。 人 工 智 能 技术 甚至 可 
以 帮助 建议 一 些 进一步 的 研究 方向 。 这 将 大 大 提高 科 
学 研究 的 效率 。 

随 着 这 些 新 的 可 能 性 的 出 现 ， 可 以 探索 一 种 新 的 
科研 范式 ， 并 把 它 称 为 科学 研究 的 “ 安 卓 范式 ”。 在 
这 个 新 范式 下 ， 科 学 界 将 共同 努力 建立 起 一 套 新 的 基 
础 设施 ， 包 括 用 于 基本 原理 的 人 工 智 能 算法 、 人 工 智 
能 赋 能 的 实验 设施 和 新 的 知识 数据 库 。 这 些 平台 构成 
了 科学 研究 的 “ 安 续 平台 ”。 无 论 是 寻找 特定 化 学 反 
应 中 的 催化 剂 还 是 设计 新 电池 ， 这 些 针对 特定 应 用 的 
研究 工作 都 可 以 在 这 个 “ 安 卓 平台 ”上 进行 。 这 无 疑 
将 加 快 科学 研究 的 进程 。 

这 种 横向 整合 的 观点 也 将 有 助 于 打破 学 科 壁 又 ， 
加 强 跨 学 科 的 研究 和 教育 。 横 向 整合 的 观点 本 身 并 不 
新 ， 由 于 缺乏 有 效 的 工具 ， 过 去 它 难以 带 来 实质 性 的 
进展 。 如 前 所 述 ， 人 工 智 能 方法 提供 了 大 大 改进 这 些 
横向 工具 的 空间 。 这 些 新 的 横向 工具 ， 例 如 新 的 查阅 
文献 和 现 有 科研 数据 的 平台 ， 以 及 自动 化 、 智 能 化 的 
实验 平台 ， 使 得 科研 人 员 能 够 从 横向 的 角度 更 有 效 地 
看 竺 不同 的 科研 场景 。 例 如 ， 对 原子 体系 ， 生 物 学 关 
注 的 是 生物 大 分 子 ， 材 料 科 学 关注 凝聚 态 体系 ; 化 学 
比较 关注 小 分 子 ， 化 工 领域 则 比较 关注 高 分 子 。 而 从 
理论 工具 的 角度 来 说 ， 无 论 哪 种 体系 ， 都 离 不 开 电 子 
结构 方法 和 分 子 动力 学 方法 。 实 验 工具 则 包括 不 同 尺 
度 的 光谱 和 显微镜 成 像 技术 。 尽 管 不 同 领域 关注 不 同 
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体系 ， 这 些 不 同 领域 的 工具 和 知识 都 应 该 可 以 最 大 程 
度 地 共享 。 在 这 个 框架 下 ， 学 科 之 间 的 界限 也 就 自然 
消失 。 


3 我 国 Al for Science 的 发 展现 状 


带 着 这 一 愿景 ,笔者 团队 在 2018 年 启动 了 
DeepModeling 开源 平台 "。 这 个 平台 的 目的 是 邀请 科 
学 界 共 同 努力 ， 为 物理 建 模 和 数据 分 析 建 立 基 于 人 工 
智能 方法 的 基础 设施 。 到 目前 为 止 ， 它 已 经 产生 了 巨 
大 的 影响 力 并 吸引 了 许多 的 开发 者 ， 在 中 国 ，AI for 
Science 的 发 展 呈 现 出 令 人 欣慰 的 良好 局 面 。 所 有 这 
些 ， 都 为 AI for Science 在 中 国 的 发 展 莫 定 了 良好 的 
基础 。 

(1) 在 短 短 几 年 内 ，AI for Science 的 重要 性 和 它 
带 来 的 巨大 发 展 空间 已 经 得 到 了 广泛 的 认可 。 一 大 批 
各 个 领域 的 领军 学 者 都 高 度 重视 AI for Science 这 一 机 
会 。2024 年 初 《 中 国 科学 院 院 刊 》 策 划 组 织 “ 大 力 推 
进 科研 范式 变革 ”专题 ， 就 是 一 个 例证 。 

(2) 一 批 专注 于 AI for Science 的 研究 团队 正在 出 
现 并 展示 出 良好 的 势头 。 经 过 3 年 多 的 酝酿 ， 北 京 科 
学 智能 研究 院 于 2021 年 9 月 在 北京 市 的 支持 下 正式 成 
立 。 这 是 国际 上 第 1 个 专注 于 AI for Science 的 研究 机 
构 ， 致 力 于 打造 AI for Science 时 代 的 基础 设施 。 除 此 
之 外 ， 还 有 中 国 科学 技术 大 学 的 机 融化 学 家 团队 、 厦 
门 大 学 嘉 庚 创新 实验 室 的 AI for Electrochemisty 团 
队 等 。 

(3) 一 批 企业 也 在 AI for Science 方向 积极 布局 。 
这 体现 了 产业 界 对 AI for Science 的 巨大 信心 。 在 AI 
for Science 的 旗帜 下 聚集 了 一 大 批 有 能 力 、 有 决心 、 
有 干劲 的 青年 产业 人 员 。 

(4) 科学 技术 部 、 国 家 自然 科学 基金 委员 会 等 国 
家 机 构 和 北京 市 、 上 海 市 等 地 方 政府 都 在 积极 出 台 政 


(D DeepModeling. [2023-12-27]. https://github.com/deepmodeling. 
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策 ， 支 持 AI for Science 的 研究 。2022 年 ， 国 家 自然 科 
学 基金 委员 会 交叉 科学 部 首先 推出 “可 解释 、 可 通用 
的 下 一 代 人 工 智能 重大 研究 计划 ”，AI for Science 是 其 
中 一 个 重要 组 成 部 分 。 


4 建议 


如 今 的 恨 好 基础 并 不 代表 AI for Science 在 中 国 的 
健康 发 展 已 经 板 上 钉 钉 。 对 一 个 领域 的 发 展 来 说 ， 成 
为 热点 是 一 把 双 刃 剑 。 越 是 热点 ， 就 越 容 易 产 生 泡 
沫 。 如 何 才能 保证 利用 好 这 个 机 会 ， 让 AI for Science 
带动 我 国 在 下 一 次 科技 创新 和 产业 变革 的 浪潮 中 走 在 
最 前 沿 ? 本 文 提出 以 下 4 个 方面 具体 建议 。 

(1) 要 有 具有 高 度 前 瞻 性 的 顶层 设计 。 顶 层 设计 
必须 把 基础 设施 建设 放 在 第 1 位 。 基 础 设施 建设 周期 
长 、 任 务 重 、 困 难 大 ， 但 从 长 远 发 展 的 角度 来 说 ， 它 
的 重要 性 毋庸 置疑 。 过 去 的 几 年 里 ， 我 们 目睹 一 些 领 
域 长 期 的 表面 繁荣 在 一 夜 之 间 被 打 回 原型 的 例子 ， 这 
与 先进 国家 相 比 呈现 出 巨大 差距 。 究 其 原因 ， 都 是 因 
为 没有 在 基础 设施 上 下 足够 的 功夫 。 

(2) 要 有 理性 的 资源 分 配 机 制 。 要 让 有 能 力 、 有 
动力 、 真 正 活跃 在 一 线 的 科研 人 员 得 到 他 们 应 该 得 到 
的 资源 ， 非 理性 的 资源 分 配 体系 所 造成 的 负面 影响 不 
仅仅 是 资源 的 浪费 ， 更 是 不 正 学 风 的 根本 原因 。 要 彻 
底 打 破 靠 资历 、 靠 宣传 、 靠 关系 和 “分 蛋糕 ”的 资源 
分 配 体系 。 

(3) 要 积极 推进 开放 和 合作 共 赢 的 理念 。 科 学 研 
究 本 来 就 是 所 有 科研 人 员 共 同 的 事业 。 在 AI for 
Science 的 新 框架 下 ,“ 自 给 自足 、 小 农 作 坊 ”的 研究 
模式 将 难以 适合 未 来 发 展 的 需求 。 只 有 合作 共 赢 ， 才 
能 充分 调动 科研 人 员 的 潜力 和 积极 性 ， 加 快 提升 整体 
科研 创新 的 能 

(4) 要 加 强 学 术 风 气 的 建设 。 学 术 风 气 是 决定 中 


国 科技 创新 能 不 能 成 功 的 最 重要 的 因素 之 一 ， 也 是 决 
定 AI for Science 在 中 国 能 不 能 顺利 发 展 的 最 重要 的 因 
素 之 一 。 要 积极 鼓励 年 轻 人 提出 新 思想 、 新 观念 ， 鼓 
励 对 各 种 学 术 观 点 的 质疑 和 挑战 ， 积 极 倡导 实事 求 
是 、 有 一 说 一 的 风气 。 让 学 术 会 议和 学 术 讨论 回归 其 
本 来 的 目标 。 让 一 些 专注 于 搞 虚 假 宣传 、 在 领导 面前 
画 大 饼 的 风气 在 中 国 失去 生存 的 空间 。 

希望 我 国 科学 家 珍惜 目前 AI for Science 的 良好 发 
展 势 头 ， 紧 密 合 作 ， 紧 紧 抓 住 AI for Science XAF 
难 逢 的 机 会 ， 争 取 在 下 一 轮 的 科技 创新 浪潮 中 走 在 前 
沿 ， 为 人 类 的 科技 发 展 作出 应 有 的 贡献 。 


pum 
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AI helps to establish a new paradigm for Scientific research 


E Weinan 
(1 Perking University, Beijing 100871, China; 
2 AI for Science Institute, Beijing, Beijing 100084, China) 

Abstract The main purpose of scientific research is to discover fundamental principles and solve practical problems. Although 
tremendous progress has been made on both fronts, the lack of effective tools and efficient organizational structure still stands as the 
main bottleneck for scientific progress. The rapid development of artificial intelligence (AI) offers a new possibility. In recent years, 
deep learning has had an impressive performance, both in helping to solve fundamental scientific problems and in improving the 
effectiveness of scientific research tools. A new set of infrastructure is emerging, leading us to a new paradigm, the "Android 
paradigm", for doing scientific research. 


Keywords scientific research driven by AI, scientific computing, Android paradigm 
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